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 انمقدمــــة انعامـــــة

 تلعب فيزياء الدواد دكرا مهما في تطبيقات التكنولوجية الحالية بحيث تطورت في العديد من المجالات 

الذم ينقل الطاقة من  (الذيدركجتُ)كنظرا لأهمية الدعادف في الصناعة كالتكنولوجيا، خاصة بعد اكتشاؼ شعاع الطاقة 

 .مكاف إلى مكاف أخر

 يعد بززين الذيدركجتُ مشكل من الدشاكل التي تواجو العلماء لأف صعوبة بززين علي شكل غاز تواجهنا مشكلة 

فالطريقة الأمثل لتخزين الذيدركجتُ تتمثل في . كإف تم بززينو على شكل سائل يتولد عنو أخطار كتكلفة كبتَة, الحجم

في الوقت الحالي ىناؾ العديد من الأبحاث بهدؼ إيجاد .بززينو على شكل ذرم داخل سبيكة معدنية بواسطة الامتصاص

 .الدعدف الذم يمكنو بززين كاستًجاع الذيدركجتُ بسهولة كيكوف بكمية كبتَة

من بتُ الدواد ذات الأهمية التكنولوجية كالتقنية مركب الليثيوـ الذم تم اكتشافو على يد العالم يوىاف أرفو يدكسوف في عاـ 

 كفي الجدكؿ الدكرم يقع الليثيوـ في المجموعة الأكلى مع الدمعادف القلوية 3 كعدده الذرم Liـ ذات الصيغة 1817

كباعتبار معدف الليثيوـ أخف العناصر .،بحيث طور ىذا في الكثتَ من المجالات، كنظرا لأهميتها الأكلى مع الدعادف القلوية 

 .LiH_225الدعدنية يمكن اعتماده كأساس لتخزين الذيدركجتُ بكمية معتبرة في ىيدريد 

 Cº700الليثيوـ يتفاعل بصعوبة مع الذيدركجتُ لتشكيل ىدريد الليثيوـ بسبب درجة الحرارة الجد مرتفعة حيث تقارب 

(930F°)  كيستفاد من ىذا التفاعل في بززين الذيدركجتُ الذم يكوف بكمية كبتَة لكن إدخاؿ أك فصل ذرات

 . الذيدركجتُ من الذيدريد يكوف جد صعب كيتطلب درجة الحرارة السالفة الذكر

كالذدؼ من ىذه الدراسة يتمثل في دراسة تأثتَ الضغط الذيدركستاتيكي على استقرار ىيدريد الليثيوـ باستخداـ كثافة 

الذم يعتمد على جزئتُ أساسيتُ كهما نظرية .WIEN2Kلحساب كثافة الحالات استخدمنا البرنامج . الحالات

 .التابعية للكثافة كأساس الأمواج الدستوية الدتزايدة الخطية
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 :ىذه الدذكرة برتوم على مقدمة عامة كثلاثة فصوؿ

 :الفصل الأكؿ

فوؾ، نظرية _تقريب ىارترم ,أكبنهايمر _ معادلة شركدلصتَ ، تقريب بورف ): يتضمن نظرية التابعية للكثافة كأىم تقريباتها 

  .GGA، تقريب التدرج الدعمم LDAتقريب الكثافة المحلية  (شاـ _كوىن،معادلة  كوىن _ىوىانبرغ

 :الفصل الثاني

  برامج التهيئة الأكلية WIEN2K       يتضمن دراسة  برنامج  

 برنامج حساب البعدNN  

  برنامج فضاء المجموعةSGROUP 

  برنامج التناظرSYMMERTRY 

  برنامجLSTART 

  برنامػػػػػػػػجKGEN 

  برنامػػػػػػػػػجDSTART 
  برنامػػػػػػػػػػػػػج SFCحلقة  برامج و             

  برنامجLAPW0 

  برنامجLAPW1 

  برنامجLAPW2  

 برنامػػػػػػػػجLCORE، 

 برنامػػػػػػػجMIXER. 

 : الفصل الثالث                   

 بلاضافة الي مناقشة بعض LiHسنتناكؿ في ىذا الفصل دراسة  فعل الضغط الذيدركستاتيكي على ىيدريد الليثيوـ  

 النتائج
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 اننظــرية انتابعيــة نهكثافــة : انفصم الأول
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 .مقدمــــــــة 1.1

 صلبةفي الدواد اؿ. (للإلكتًكنات السالبة ك الأنوية الدوجبة )  برتوم الدواد الصلبة على عدد كبتَ من الجسيمات الدتفاعلة،

يونات كفقا لأصائص ىذا النظاـ من خلاؿ الالكتًكنات الناشئة عن الخالبلورية يتم ترتيب نول الذرات في عقد بزضع  

 الدستقلة عن الزمن إلا أف حل مثل  شركد لصر الكم بواسطة معادلةمكانيكلدكانيك الكم ،حيث توصف الحالة الثابتة في 

كنستعمل . ليسهل حلها عدديا  الالكتًكنات،أحادمىذه الدسائل يكوف معقد لذلك نقوـ بتبسيطها إلى نظاـ معادلات 

 DFT  للكثافةالتابعيةلذلك تقريب نظرية 

 للبلورة رشرودنجمعادلة  .2.1

 يوصف نظاـ متعدد الجسيمات [1].شركد لصر ىي منطلق كل الدراسات الكمية للنظاـ الكوانتي للبلورات تعتبر معادلة 

 :الدتفاعلة بدعادلة شركدلصر التالية (إلكتًكنات+أيونات )

 

𝐻𝜓 = 𝐸𝜓 (1.1                                 )  
 

: حيث

𝐻 :الذاملتوف 

: 𝐸  التي بسثل مقدار الذاملتوفطاقة النظاـ 

ψ: في حالتنا الأساس الدستخدـ ىو أساس الأمواج الدستوم الدتزايدة  )الدعرفة في الأساس الدستخدـ  الدالة الدوجية

 .(الخطية

ك مؤثرات طاقة  (الأنوية ك الإلكتًكنات)الذاملتوف الكلي للجملة يكوف مؤلف من مؤثرات الطاقة الحركية لكل الجسيمات 

 :عند غياب الحقل الخارجي يكتب الذاملتوف. التفاعل فيما بينها كعند الاقتضاء طاقة التفاعل مع الوسط الخارجي
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𝐻 =  𝑇 𝑒 + T Ν + V ee + V eΝ + V ΝΝ  (2.1                    )  

 :أين

T e =  
P ᵢ

2

2m ᵢᵢ =  
ћ2

2m
 ∇ᵢ

 .ت  بسثل مؤثر الطاقة الحركية للإلكتًكنا 2

TΝ =  
Pα

2

2M ᵢα =  −
ћ2

2M
 ∇α

 .  بسثل مؤثر لطاقة الحركية للأنوية 2

Vee =  
1

4πε0
ᵢ‚j≠ᵢ .

1

2
 

e2

 𝗋α     −𝗋j    
 .إلكتًكف-   بسثل مؤثر طاقة التفاعل إلكتًكف  

VeΝ =
1

4πε0
 −

e2𝗓e

 𝗋ᵢ   −𝖱α  ᵢ≠αنواة-  بسثل مؤثر طاقة التفاعل إلكتًكف. 

VΝΝ =
1

4πε0
.

1

2
 

e2𝗓α 𝗓β

 𝖱α      −𝖱β
       α‚βنواة- بسثل مؤثر طاقة التفاعل نواة. 

 بسثل كتل الألكتًكنات كالأنوية على m M ك خاصة بالأنويةα ،βالدعاملات  خاصة بالإكتًكنات، i،jالدعاملات 

 .التًتيب

 𝗓αeشحنة الأنوية . 

  𝖱α − 𝖱β . β ك αلنواتتُ  الدسافة بتُ ا 

    𝗋ᵢ − 𝖱α . i كالإلكتًكف α الدسافة بتُ النواة 

  𝗋ᵢ − 𝗋j ُالدسافة بتُ الإلكتًكنت  iك  .j

 ∇ᵢ
2=

∂2

∂x2 +
∂2

∂y2 +
∂2

∂z2  في حالة السكوف.مؤثر لابلاس.  

 :كتكتب بالشكل الأتيمعادلة شركدلصر تكوف مستقلة عن الزمن 

 

𝐻𝜓 𝑟, 𝑅 = 𝐸𝜓 𝑟, 𝑅  (3.1                                )  
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,𝜓 𝑟    بحيث 𝑅 كىذه الدالة تكوف معرفة في  (أنوية+إلكتًكنات)ثيات الجسيمات االدالة الدوجية كتتعلق بكل إحد بسثل 

 .LAPW (Linear Augmented Plane Wave)عملنا ىذا في أساس الأمواج الدستوية الدتزايدة الخطية 

𝐸  لدؤثر الذاملتوفبسثل القيم الذاتية . 

𝙽 z  على كمتذرة تح 𝙽ػػػػػػػػ  ؿمعادلة شركدلصر  + سنتيمتً مكعب يصبح 1 في 𝑧=14  يكوفمتغتَ، مثلا عندما 3 1

مستحيلة الحل، لذلك كضعت عدة تكوف معادلة شركدلصر بهذه الكيفية حل لرهوؿ تقريبا ، أم أف  1024.2 لدينا

 [2] :بداية ىذه التقريبات تكوف بػػػػػػػػػ .تقريبات لتبسيط ىذه الدعادلة

 the Born-oppenheimer approscimation تقريب بورن اوبنهايمر 3.1

 :يكتب مؤثر الذاملتوف لمجموع الأنوية كالإلكتًكنات بالشكل العاـ الأتي

 

𝐻 =  𝑇 𝑒 + T Ν + V ee + V eΝ + V ΝΝ  (4.1                    )  

 :ينتج عن ذلك. أكبن ىايمر اعتبركا أف الأنوية ثقيلة مقارنتا بالإلكتًكنات-بورف

  مؤثر الطاقة الحركية يكوف يساكم إلى الصفرT N = 0 

  مؤثر طاقة التفاعل بتُ الأنوية يكوف ثابت كيساكم إلى الصفرV NN = 0  

 مؤثر طاقة التفاعل بتُ الإلكتًكنات كالأنويةV ext  ىو عبارة عن الطاقة الكامنة بتُ السحابة الإلكتًكنية  

 .كالكموف الخارجي الناتج من فعل الأنوية

في ىذه الحالة النظاـ سوؼ ينتقل من نظاـ يحتوم على إلكتًكنات كأنويو إلى نظاـ يحتوم على إلكتًكنات كيكتب مؤثر 

 :الذاملتوف بالشكل الأتي

 

𝐻 =  𝑇 𝑒 + V ee + V ext  (5.1                               )  
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 DFT( Density Functionalيبقي حل معادلة شركدلصر صعب الدناؿ لذلك نلجأ إلى نظرية التابعية للكثافة

Theory) 

  DFT( Density Functional Theory) نظرية التابعية للكثافة 4.1

( الإلكتًكناتمثل )ىي أحد أىم الطرؽ الدستعملة في الفيزياء كالكيمياء بواسطتها نستطيع دراسة نظاـ متعدد الجسيمات 

كىي كسيلة رياضية لحل مشاكل  (الخ...الحالات عصابات الطاقة الكثافة مثل الطاقة الكلية للنظاـ ،)كبرديد خصائصو 

مكانيك الكم كذلك باستعماؿ معادلة شركد لصر إلا أف حل ىذه الدسائل يكوف معقد جدا لذا نقوـ بتبسيطها إلى نظاـ 

معادلات أحادم الإلكتًكنات ليسهل حلها عدديا كما تصف لنا تركيب الإلكتًكنات في ذرة ما من خلاؿ حساب 

الطاقة الإجمالية التقريبية على أنها دالة كظيفية لكثافة الإلكتًكنية كالذدؼ منها ىو استبداؿ الدالة الدوجية  بالدالة التابعية 

  .للكثافة

 لزدد من الالكتًكنات في حالة دتعطى نظرية الكثافة التابعية بهدؼ إيجاد خصائص الحالة الأساسية لنظاـ مكوف من عد

عتمد على نظريتتُ أساسيتتُ كضعتا من قبل  العالدتُ ىوىنبرغ ككوىاف كتستعمل ، حيث ت نقطية أنويوتفاعل كولومبي مع 

. (نوية أ-الالكتًكنات) لحل الدسائل ذات متغتَات

 مكانيك مبادئ بطاقات الارتباط الدوجودة بتُ الذرات بالاعتماد على أ لنظرية الكثافة الدالية ىو التنبمالرئيسالذدؼ 

. الكم

  ((The Theorems of Hohenberg and Kohn ىوىانبرغ وكوىاناتنظري 5.1

 عمل ىذاف العالداف على .نظريتتُ الدطركحتتُ من طرؼ ىوىانبرغ ككوىاف اؿتعتمد على DFT نظرية الكثافة التابعية 

حيث ىو دالة كحيدة لكثافة  (كموف الأنوية ) الدتفاعلة في الكموف الخارجي [3]أخد الطاقة الكلية للالكتًكنات 

 . حيث قاـ ببرىاف أف الكثافة التي تعطى الحد الأدنى ىي كثافة الحالة الأساسية للجسيمات ρ(r)الالكتًكنات 

 :كل الخصائص الحالة الأساسية ىي دالة لكثافة الإلكتًكنات كالتالي 
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𝐸 𝜌0 = 𝑀𝐼𝑁𝐸 𝜌 (6.1                              )  

 

 :حيث يعبر عن دالة الطاقة بػػػػػػػػ

 

𝐸 𝜌 =  ѱ H ѱ (7.1                              )  

 

𝐸 𝜌 = 𝐹𝐻.𝐾 𝜌 +  𝑉𝑒𝑥𝑡  𝑟 𝜌 𝑟 𝑑𝑟 (8.1                              )  

 :بحيث

 

FH.K ρ =  ѱ T + U ѱ (9.1                              )  

 

.  كموف التفاعل ك الطاقة الحركية للإلكتًكنات على التًتيب U.Tأين 

 الطاقة الكلية لغاز الالكتًكنات في كجود كموف خارجي ىي تابع كحيد للكثافة الالكتًكنية  :النظرية الأولى

 

𝐸 = 𝐸 𝜌 𝑟                                (10.1) 

 

اظهر كل من ىوىانبرغ إف الكثافة التي تعطى القيمة الدنيا ىي كثافة الحالة الأساسية للجسيمات  :النظرية الثانية

.  كل الخصائص الحالة الأساسية ىي تابع لكثافة الالكتًكنات،بالتحديد 

 

𝐸 𝜌0 = 𝑚𝑖𝑛𝐸 𝜌 𝑟                       (11.1)  
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 𝜌ₒكثافة الحالة الأساسية 

 E 𝜌0مع ذلك فإف نظريات ىوىانبرغ ككوىاف لا تعطي إمكانية لإيجاد الطاقة

  Equations de Kohn_Shamمعادلات كوىن شام 6.1
 التغاير للحصوؿ على مبدأـ كثافة الالكتًكنات كمجموع كثافة الجسيمات مع إستخداـ 1965شاـ في عاـ ك كضع كل من كوىاف   

 :بحيث تعطى كثافة احتماؿ تواجد الشحنة ب.الأساسيةطاقة حالة 

 

𝜌 𝘳 =  ѱᵢ
∗ 𝘳 𝜓ᵢ 𝘳                             (12.1) 

 

: فوؾ تعطى بػػػػػػ_ طاقة ىارترم 𝙴H‚F ρ ك  𝙴e ρتابع الطاقة الكلية لالكتًكنات 

 

Ee = 𝑇 + 𝑉 (12.1                              )  

 

𝙴H‚F = T0 +  VH + Vx                    (13.1)  

 

 T :الطاقة الحركية للجسيمات في حالة تفاعل .

 V: إلكتًكف _إلكتًكفكموف التفاعل .

 VH: فوؾ_كموف ىارترم .

 T0:ة للالكتًكنات الحرةكيالطاقة الحر .

 Vx :كموف تبادؿ الالكتًكنات كالذم يعرؼ ب: 

 

𝑉𝑥 = 𝑉 − 𝑉𝐻 (14.1                              )  
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  Vcكموف ارتباط الالكتًكنات كالذم يعرؼ ب: 

 

𝑉𝑐 = 𝑇 − 𝑇0 (15.1                              )  

 

 يكوف من الشكل FH‚Kإذف تابع الكثافة الحد الأدنى 

 

FH‚K = T0 + VH +  Vx + Vc (16.1                )  

 

 Vxc = Vx + Vc إرتباط _ىو كموف تبادؿ

 

 ρ = T0 ρ + VH + Vxc + Vext  ρ (17.1              )𝙴  

 

: إذف معادلة كوىاف شاـ ىي 

 

 T + Vei  𝗋 + VH 𝗋 + Vxc  𝗋 φi 𝗋  = εiφi 𝗋 (18.1           )  

 

  حلول معادلة كون شام7.1
 كىذا حسب استخدمها للكثافة ،الكموف DFTترتكز لستلف طرؽ حساب بنية عصابات الطاقة مبدئيا على 

شاـ ك _  تعتمد على مدارات كوىاف FP-LAPWطريقة الدوجة الدستوية الدتزايدة خطيا . شاـ _كمدارات كوىاف 

 بالتالي الدالة الأساسية ىي

 

ѱi 𝗋 =  ci⍺φ⍺ 𝗋 (19.1                         )  
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 . ىي معاملات النشر لدالة الدوجةci⍺بحيث أف 

 . يجب حل الدعادلات الأساسية بطريقة الدكرات التكرارية بحيث تؤخذ طاقة النظاـ أصغريةci⍺عمليا لحساب الدعاملات 

 : شاـ ىي_حلوؿ معادلة كوىاف

 

 H − εiO Ci = 0 (20.1                              )  
 

.  مصفوفة التغطية 𝑶شاـ ،_ ىاملتوف كوىاف𝐻أين 

ارتباط _شاـ يسمح لنا بإيجاد الكثافة الإلكتًكنية بدقة، شريطة أف تكوف طاقة التبادؿ_حل معادلة كوىاف 

𝙴xc  ρ 𝗋  ددة بدقة، حل ىذه الدعادلات ىو تكرارم كفقا لعملية محSCF  كيودم إلى معرفة الطاقة الإلكتًكنية 

 الإجمالية للنظاـ كما ىو موضح في الدخطط التالي
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 يمثل الحلقة التكرارية للحساب: 1.1الشكل

 :LDAتقريب الكثافة ا﵀لية  8.1
 موضعيا متجانس بحيث تعطي طاقة التبادؿ باعتباره الامتجانس الإلكتًكناتتقريب الكثافة المحلية ىو تقريب موضعي لنظاـ 

 . الارتباط_

 

𝐸𝑋𝐶
𝐿𝐷𝐴 𝜌 =  𝜌 𝑟 𝜀𝑥𝑐  𝜌 𝑟  𝑑𝑟3 (21.1           )  

 

:  بارتباط_  مبدأ سبتُ مدار تكتب طاقة التبادؿ كباستخداـ
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𝐸xc
LDA  ρ ↑, ρ ↓ =  ρ r 𝜀𝑥𝑐   𝜌 ↑  𝑟 , 𝜌 ↓  𝑟  𝑑𝑟3 (22.1           )  

 

 طاقة التبادؿ ε𝑥 كارتباط_ مع العلم أف طاقة تبادؿ 

: كلحساب كثافة الإلكتًكنات يتم الجمع على كل الددرات الدشغولة أم 

 

ρ 𝑟 =  φi  
∗  r φi r (23.1          )  

 

: GGAتقريب التدرج الدعمم  9.1
  كدالة للكثافة كالارتباط حيث يتم كتابة طاقة التبادؿ LDAفي  أدخل لتحستُ دقة النتيجة الدتحصل عليها 

 [4]  لا يؤخذ كخاصية منظمة الإاكتًكني  ρ 𝑟∇  كالتدرج  ρ 𝑟الإلكتًكنية

:  في تقريب التدرج الدعمم تأخذ الشكل التالي ارتباط_ طاقة تبادؿ : إذف

 

Exc
LDA (ρ) =  f ρ r  ρ r , ∇ρ r  dr3 (24.1         )   

 

  𝜌 𝑟∇يعبر عن تدرج
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 WIEN2kبرنامــــج : انفصم انثاني
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ة  ـــــــــمقدم 1.2

،حيث شهد ىذا الأختَ تطورا WIEN ـ بدعهد كيمياء الدواد بجامعة التقنيات بفينا  ظهر برنامج 1990في سنة 

 WIEN93،WIEN95 ،WIEN97 لو؛ سميت اعتمادا على سنة نشره كىي إصداراتملحوظا فظهرت عدة 

 برسنا كبتَا الأختَ كشهد ىذا WIEN2Kـ ؛كىي السنة التي ظهر فيها برنامج 2000كاستمرت نطوره حتى سنة 

. من حيث  السرعة ك الشمولية كالقابلية الاستخداـ 

 Intel كالدعالجات انتاؿ  الشخصيةفي الحواسيب  LUnix [5]على برنامج التشغيل  WIEN2Kيعمل برنامج 

 أنضمو مستقلة لأجراء العمليات الحسابية على بنية الالكتًكنية للأجساـ الصلبة الدتبلورة في برامج من عدة يتألفكىو ،

 : كيمكن حساب عدة خصائص لذذه الأجساـ منها ، على نظرية الدكاؿ للكثافة إسنادالستلفة 

كثافة الحالات كمساحة فتَمي  ،عصابات الطاقة -

 الالكتًكنات ةكثاؼ-

الطاقة الكلية كالقول الذرية  -

 WIEN2K مميزات برنامج 2.2

إحداثيات الذرات، معاملات الشبكة البلورية ، المجموعة الفراغية ، نوع الذرات  )يتم العمل فيو من خلاؿ إدخاؿ البنية 

 يعطي صورة ثلاثية الأبعاد لبنية الدادة كالكثافة الالكتًكنية يرسم Den Xcreysيمكنو العمل بإرفاؽ برامج كبرنامج (

بعض الدنحنيات تلقائيا مع إرفاقو بالبيانات  اللازمة كاستنتاج الدعاملات الفيزيائية بفضل قاعدة البيانات التي تتضمن 

 .معلومات حوؿ عناصر الجدكؿ الدكرم 

عصابات الطاقة، كثافة الحالات ، مساحات فرمي، الكثافة الالكتًكنية، )يحسب لرموعة من  الخصائص للمادة مثل 

، الطاقة الكلية، الخصائص البلورية، الخصائص الكهربائية، طيف الإصدار Xكثافة السبتُ، معاملات البنية للأشعة

 X)..[6]كالامتصاص أشعة 
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 WIEN2K خوارزمية برنامج 3.2
 (1-2 ) في الرسم البياني كما ىو موضح في الشكلWIEN2kيستخدـ برنامج 

يعرض أشكاؿ بزطيطية ، كأكؿ خطوة تعليمية لو في الحساب ىي استخداـ سلسلة من البرامج الصغتَة الدساعدة على 

 كما أنو يدير البرامج الفرعية case.structإدخاؿ البرامج الرئيسية ،يبدأ بدليل فرعي يسمح بتحديد ملف الإدخاؿ 

  init-lapw 6.بواسطة 

       WIEN2Kخوارزمية برنامج :1.2الشكل
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  برامج الإعدادات الأولية 4.2

 NN برنامج حساب البعد1.4.2

ىذا البرنامج يستعمل لحساب الدسافات بتُ الذرات ابتداء من مسافة الجوار الأقرب إلى مسافة الجوار من الرتبة   

كالذم تكوف فيو الدواقع الذرية في خلية الوحدة لزددة من ,case.structيستعمل ىذا البرنامج الدلف الأساسي .الرابعة

ككشرط يجب أف تكوف مسافة الجوار الأقرب بتُ الذرتتُ أكبر من لرموع أنصاؼ , أجل حساب الأبعاد بتُ الذرات

 .case. Outputnnيتم كضع جميع حسابات في ملف يسمى .أقطارهما

 SGROUP برنامج فضاء المجموعة 2.4.2

فضاء المجموعات ككذلك  كيحدد (نوع الشبكة، ثابت الخلية، الذرات الدركبة) case.structيستخدـ معلومات 

الفضاءات النقطية ذات الدواقع اللاتناضرية حيث يستخدـ الشحنات النوكية لإنتاج الاختلافات اعتمادا على 

case.struct للذرات الاستثنائية ،كما يمكنو إيجاد اصغر خلية الوحدة ،كيستطيع أيضا إنتاج ملف البنية الجديد 

case struct sgroupالدلف السابق . 

 SYMMERTRY برنامج التناظر 3.4.2

ىو برنامج الذم يسمح بحساب عمليات التناظر للمجموعة الفضائية حيث الدعلومات الواردة تكوف في الدلف 

(case.strut)  كما يمكن أف لضدد من خلالو الدواقع .الخ,الذم يعطي معلومات عن نوع الشبكة ،مواضع الذرات

لأف أىم ما يميز الشبكة البلورية ىي عملية التناظر بهدؼ إعادة البناء البلورم .النوكية الدختلفة كمصفوفة التناكب الدقابلة

 .WIEN2Kلوضعو الأصلي كذلك لتقليص مدة حسابات 

 LSTART برنامج 4.4.2

ىذا البرنامج يقوـ بحساب الكثافة الإلكتًكنية لذرات البنية يحدد كيفية التعامل مع الددرات في حسابات بنية الشريط 

 .(مع أك بدكف الددرات المحلية ,band كحالات الشريط coreالحالات الداخلية )



19 
 

كطاقة الفصل بتُ حالات الداخلية كحالات  (GGA,LDA)التغتَ _ىنا يجب اختيار نوع طاقة الارتباط 

ىذا الأختَ يمكننا من فحص .case.outputstأسمو  (التغتَ)ىذا البرنامج يتولد عنو ملف قابل للتحرير .التكافؤ

 يتقارب كىل الإلكتًكنات الداخلية لزبوسة داخل الكرة lstartىل البرنامج ,ىل خصصت أعداد ذرية خاصة)الدخرج 

-in0-st.case,inl-st,in2:كىي (التغتَ) يتولد عنو أيضا عدة ملفات قابلة للتحريرlstartالبرنامج .(الذرية ؟

st,inc-st ك inm. 

 DSTART برنامـــــــــج 5.4.2

 بواسطة جمع الكثافات  SCFقصد إدخالذا في حسابات حلقة (ρ0)ىذا البرنامج يتولد عنو الكثافة الإلكتًكنية الأكلية 

 .gmin أكبر من gmax تأكد من أف case.outputd في الدلف lstartالنابذة من 

 KGENبرنامــــــــج 5.4.2

 في منطقة بريليوف Kيجب برديد نقاط .  صغتَة جدا في منطقة بريليوف الأكليKىذا البرنامج يتولد عنو تقسيمات 

يتولد .( للمقارنة كزيادة في ىذا العدد لتحستُ دقة الحساب K الذم يمثل نقاط عدد 1000يستعمل العدد )الأكلي 

 في منطقة بريليوف الأكلي كلراؿ الطاقة من K الذم يمكننا من برقق من عدد نقاط case.Klistعن ىذا البرنامج ملف 

 (لستلفة  Kقصد توليد نقاط ) KGENيمكننا من إعادة البرنامج .الأكليKأجل نقطة 

  لسطط الاستعدادات الأكلية:2.2الشكل 
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 SCF برنامج حساب حلقة 5.2

 :تعتمد على عدة برامج فرعية كىي SCFحسابات الحلقة 

 LAPW0 برنامـــــــــــــج 1.5.2
طاقة النظاـ الإلكتًكني بدكف ) لحالة الددركسة كىي جمع طاقة ىارترم Vtotىذا البرنامج يقوـ بحساب الطاقة الكلية 

 .كمدخل ρ0  باستخداـ الكثافة الإلكتًكنية الأكلية Vxcالتغتَ _مع طاقة الارتباط (تفاعل 

 كملف أخر مسؤكؿ عن الجزء الغتَ case.vspينتج عن ىذا البرنامج ملف مسؤكؿ عن الجزء الكركم 

 case.clmup بالنسبة للأنظمة التي يكوف فيها الاستقطاب الذاتي، كثافة الإلكتًكنات الذاتية case.vnsالكركم

  ك case.vspup case.vnsup تقودنا إلى زكج من الدلفات الطاقة تسمى case.clmdnك

case.vspdn،case.vnpdn . 

 LAPW1 برنامــــــــــــــــــج 2.5.2
بواسطة تقطتَ مصفوفة الذاملتوف أم البحث على القيم . ىو برنامج يقوـ بحساب مصفوفة التداخل كمصفوفة الذاملتوف

الدتواجدة في الدلف (الأساس الذم يمثل حلوؿ معادلة شركد ينجر )كالدتجهات الذاتية  (الطاقات)الذاتية 

case.vector . لكي الحساب ذك فعالية يستعمل أساسLAPW ك الأساس APW+lo. 

 LAPW2 برنامــــــــــــــــــــــــج3.5.2
يستخدـ ملفات . ىذا البرنامج يقوـ بحساب توزيع الكثافة الإلكتًكنية لالكتًكنات التكافؤ 

case.energyكcase.vector فيها ) لحساب طاقة فرمي ك توزيع الكثافات الإلكتًكنية لكل حل مشغولة

 .kككل شعاع موجي  (إلكتًكنية
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 LCORE برنامــــــــج4.5.2

يتم حساب القيم الذاتية كتوضع في .((case.vspيقوـ ىذا البرنامج بحساب الحالات الداخلية بالنسبة للجزء الكركم

 . مع الكثافات الإلكتًكنية.clmcor.caseملف 

 MIXER برنامـــــــج 5.5.2

من  (الحالات الدركزية ، الحالات شبو مركزية ك حالات التكافؤ )في ىذا البرنامج يقوـ بجمع جميع كثافات الالكتًكنات 

 .SCF أجل إنتاج الكثافة الإجمالية ، كما يقوـ بدزج الكثافة الجديدة مع كثافة الددخلات من أجل برقيق استقرار تكرار
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 انفصم انثانث  اننتائج وانمناقشة
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  مقدمـــــــــة1.3
الزمرة . ، الذم لو بنية مكعبةLiHتناكلنا في ىذا البحث دراسة  فعل الضغط الذيدركستاتيكي على ىيدريد الليثيوـ 

سندرس مدل تأثتَ الضغط الذيدركستاتيكي على كثافة الحالات لذيدريد .LiH_225الفضائية لذذا الذيديريد ىي  

 . الليثيوـ

 LiH_225 وىيدريد الليثيومLi_229 بنية الليثيوم 2.3

يقع في الجدكؿ الدكرم ضمن عناصر الدكرة الثانية كفي المجموعة كأكؿ الفلزات القلوية  Liالليثيوـ ىو عنصر كيميائي رمزه 

 يتبلور الليثيوـ مع الذيدركجتُ لتشكيل 2.3كيتميز بالخواص الدبنية في الجدكؿ  (1.3)كلو بنية مكعبة لشركزة الشكل 

، كيكوف على شكل مسحوؽ بلورم ابيض رمادم LiHدريد الليثيوـ الذم ىو عبارة مركب كيميائي لو الصيغة مق

شكل )ىيدريدات الفلزات  القلوية ذك بنية أيونية كلو بنية بلورية مشابهة لكوريد الصديوـمثل مركب ىدريد الليثيوـ .

 3.3كيتميز بالخواص الدبنية في الجدكؿ  (3.2
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 _Li_229الليثيوـ بنية :1.3الشكل

 

 الدميزات الفيزيائية كالكيميائية  تعتُ الخاصية

 3 العدد الذرم 

.6.941𝑔  الكتلة الذرية  𝑚𝑜𝑙−1 

 1.0 الكهركسالبية 

 0.06nm نصف القطر الأيوني 

 0.145nm نصف القطر الذرم

 1𝑆22𝑆1 توزيع الإلكتًكني

 Li_229خصائص الليثيوـ   :1.3لالجدو
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 LiH_225ىيدريد الليثيوـ  بنية:2.3الشكل

 

 الدميزات الفيزيائية والكيميائية تعين الخاصية 

 LiH الصيغة الكيميائية 

 F𝑚′3𝑚_225 المجموعة الفراغية 

 °a=4.00A ثابت الشبكة 

 NACL(fcc)بنية كلوريد الصوديوـ  البنية البلورية 

 h=(0.5,0.5,0.5)كLi=(0,0,0) الإحداثيات

 z(Li)=3كZ(H)=1 العدد الذرم

 LiH_225ثيوـ مديريد اللمخصائص ق  :2.3جدول  
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 LiH_225 و Li_229 إعداد ملفات  البنية تفاصيل لــــ 3.3

 يجب برضتَ الدلف الأساسي للبنية كذلك بإتباع الخطوات Li_229كLiH_225لدراسة مركب ىيدريد الليثيوـ 

 :التالية

 WIEN2Kفتح البرنامج 

 STRUCT GENفتح النافذة 

 إدخاؿ الدعطيات كفق الدبينة في الجداكؿ

 

 الزمرة الشبكة  الدركب 

 الفضائية 

 ثابت الشبكة 

 °Aالددخل بػػػػ

مواضع 

 فيكوؼ 

 Li Rmtإحداثيات 

Bohr 

Li_229 1 3.491 229 مكعبa (0.0.0). 1.8 

 

 

 الزمرة الشبكة  الدركب 

 الفضائية

ثابت 

الشبكة 

الددخل 

 °Aبػػػ

مواضع  العنصر 

 فيكوؼ

 Rmt إحداثيات 

(Bohr) 

LiH_225  4.00 225 مكعب LI 

H 

4a 

4b 

(0.0.0) 

(0.5,0.5,0.5) 

1.8 

1.2 

مدخلات ملف البنية للثيوـ  :.3.3الجدول 
Li_229 

ثيوـ مدريد اللم مدخلات ملف البنية لو: 4.3للجدوا
LiH_225 
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 Li_229 الطاقة الكلية لــــ4.3
 : كباعتماد الوسائط الآتيةSCF بإجراء حساب حلقة Li_229تم حساب الطاقة الكلية لليثيوـ 

 a=3.491A° [7]ثابت الشبكة -

 3000 يساكم الىKكسيط معيار التقارب نقاط -

𝑅mtكسيط معيار التقارب - ∗ Kmax 9 يساكم الى 

 E=15.04392325Ry تساكم إلى Li_229كجدت قيمة الطاقة الكلية لليثيوـ 

  بدلالة الحجم والضغط الذيدروستاتيكيLiH_225 الطاقة الكلية لـــــ5.3
الحساب يتم في ) حجوـ لستلفة عن بعضها بابذاه الإنضغاطية كبابذاه التمدد قصد مسح مواضع حالة الاتزاف 10لطتار 

 [5] [6] 3.3نقوـ برسم منحتٍ الطاقة بدلالة الحجم كفق إسقاط معادلة مرناقا شكل .(درجة الصفر كلفن مطلقة 

 بدلالة الحجم Li_225من خلاؿ الجدكؿ نستخرج  النتائج كنضعها في الشكل نلاحظ من منحتٌ الطاقة الكلية لػػػػ 

 :النتائج التالية 

Veqتوافق حالة توازف الحجم _ = 108.2022 𝐵𝑜ℎ𝑟 3التي توافقها طاقة الكلية   

𝐸𝑒𝑞 = −16.271662𝑅𝑦 

 .نقوـ بتقسيم الدنحتٌ إلى لرالتُ حالة الحجم أصغر من الحجم في حالة توازف كالحجم أكبر من الحجم في حالة التوازف_

95.8227 في ىذا المجاؿ_ −  نلاحظ الحجم أقل من الحجم في حالة التوازف أم زيادة الحجم مع  107.0300

 .نقص في الطاقة أم حدكث حالة إنضغاطية

109.2715 في ىذا المجاؿ _ −  نلاحظ الحجم أكبر من الحجم في حالة التوازف أم زيادة الحجم  117.1166

 .مع زيادة في الطاقة أم حدكث حالة بسدد

 LiH-225 يوضح التغتَ في الطاقة بدلالة الضغط الذيدركستاتيكي نلاحظ من الدنحتٌ الطاقة الكلية لػػػ 5.3الجدكؿ 

 :بدلالة الضغط الذيدركستاتيكي النتائج الأتية
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  توافق حالة توافPeq = −1.356𝐺𝑃𝑎 التي توافقها الطاقة الكلية E=-16.272090 Ry 

 الضغوط السالبة الأقل من الضغط في حالة التوازف نلاحظ الطاقة تتناقص تدريجيا بزيادة  الضغط 

 الضغوط الدوجبة الأكبر من الضغط في حالة التوازف نلاحظ الطاقة تتزايد تدريجيا بزيادة الضغط 

 

 

الضغط  Ryالطاقة الكلية بػػػ النقطة

الذيدركستاتيكي 

(Gpa) 

الحجم 

 𝐵𝑜ℎ 3 بػػػ

 (°A)ثابت الشبكة

1 -16.271230 3.464 100.3056 3.902977243297 

2 -16.270629 4.661 98.0641 3.873685708816 

3 -16.269749 5.972 95.8227 3.843944373885 

4 -16.272004 -0.394  109.2715 4.015964999629 

5 -16.272020 0.450 107.0300 3.988315501379 

6 -16.271906 1.369 104.7886 3.960277058034 

 4.002000000000 108.2022 1.356- 16.272090-  حالة الاتزاف 7

8 -16.271662 2.371 102.5471 3.931835910992 

9 -16.271801 -1.371 112.0733 4.050000076738 

10 -16.271528 -2.227 114.8752 4.083472638696 

11 -16.271167 -2.865 117.1166 4.109861108155 

 بدلالة الحجم LiH_225 الطاقة الكلية ؿ:5.3الجدول 
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 بدلالة الحجم LiH_225 الطاقة الكلية لػػ3.3الشكل
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  في حالة الاتزانLiH_225 للهيدريد الحالات كثافة 6.3
 منحتٌ كثافة الحالات يبتُ أف ىذا الذيدريد . في حالة الاتزافLiH_225 يوضح كثافة الحالات للهيدريد 5.3الشكل 

الدملوءة )الجزء الدسؤكؿ على الركابط الكيميائية يتمثل في الحالات الرابطة . Ev3ىو عازؿ بسبب كبر العصابة الدانعة 
نلاحظ في ىذا الجزء أف الذيدركجتُ ىو . [0Ev-5.5-]المحددة بالمجاؿ  الدوجودة في عصابة التكافؤ (بالإلكتًكنات

خاصتنا عند الطاقة الدوافقة لػػػػػػ   لليثيوـ يحدث 2s للهيدركجتُ ك الحالة  1sالتفاعل بتُ الحالة. الغالب مقارنتا مع الليثيوـ
.-2.5Ev ُىذا التفاعل ىو عبارة عن تفاعل ذك طبيعة أيونية بتُ الشاردتت Li+ ك H- يسمح بنقل الإلكتًكف 

الحالات الدتواجدة في عصابة طاقة التوصيل ىي . الدتواجد في الطبقة الخارجية لليثيوـ إلى الطبقة الخارجية للهيدركجتُ
 .حالات شاغرة من الإلكتًكنات كىي تعبر عن الحالات الغتَ رابطة

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  LiH_225 للهيدريد الحالات تأثير فعل الضغط الذيدروستاتيكي على كثافة 7.3
 ضغط ىيدركستاسيكي الدوافقة للحجوـ الخلية 11لدراسة تأثتَ فعل الضغط الذيدركستاتيكي على كثافة الحالات أخذنا 

 : نلاحظ ما يلي. (6.3شكل )الأساسية للهيدريد الليثيوـ كقمنا بحساب كثافة الحالات الدوافقة لكل ضغط 

  2.865-عندما يرتفع الضغط من الضغط Gpa 3.464 إلى الضغط Gpa ينتج عن ذلك زيادة في عرض 
 .عصابة التكافؤ

  2.865-عندما يرتفع الضغط من الضغط Gpa 3.464 إلى الضغط Gpa ينتج عن ذلك نقصاف في  

 .العصابة الدانعة
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 LiH_225كثافة الحالات للهيدريد الليثيوـ  :4.3شكل 
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الزيادة في عرض عصابة التكافؤ ناتج عن نقصاف الطابع الأيونية كظهور الطابع التساهمي لشا يودم إلى تهجتُ قوم بتُ 
ارتفاع الضغط يودم إلى نقصاف الطاقة الضركرية . الحالات القريبة من بعضها البعض برت تأثتَ الضغط الذيدركستاتيكي

إلى طاقة تسمح بدشاركة  (ربطة أيونية)لنزع إلكتًكف الددار الخارجي لليثيوـ لكي ينتقل إلى الددار الخارجي للهيدركجتُ 
ىذه الطاقة ىي . (الرابطة التساهمية)بتُ الإلكتًكف الخارجي لليثيوـ كالإلكتًكف الخارجي للهيدركجتُ  (ارتباط تشاركي)

 .على مستول الخط الدتواجد في عصابة التكافؤ  لليثيوـ 2s  للهيدركجتُ ك الحالة 1sالدوافقة لطاقة التهجتُ بتُ الحالة

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

نقصاف في العصابة الدانعة يدؿ على كجود انزياح في عصابة التكافؤ لضو الطاقات الدنخفضة في حتُ أف عصابة التوصيل 
الضغط الذيدكستاتيكي الذم . نقصاف في العصابة الدانعة يرافقو نقصاف في استقرار الذيدريد. تنزاح لضو الطاقات الدرتفعة
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  ضغط كهركستاتيكي11 الدوافقة لػػػػ LiH_225كثافة الحالات للهيدريد الليثيوـ  :5.3شكل 
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ذرات  (تفكيك) يكوف فيو الذيدريد أقل استقرار كدرجة حرارة اللازمة لاستًجاع GPa 5.972يوافق الضغط 
 .C°700الذيدركجتُ من ىذا الذيدريد تكوف أقل بكثتَ من الدرجة 

 .KZnF3 [8]ك  CsCdF3نفس ىذه النتائج تم الحصوؿ عليها بخصوص تأثتَ الضغط على الدركبات 
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 انخاتمة انعامة

في ىذا العمل قمنا بدراسة تأثتَ الضغط الذيدركستاتيكي على استقرار ىدريد الليثيوـ باستخداـ كثافة الحالات لذدريد 
من جهة التقلص كالامتداد  (الدوافقة لضغط السابع) ضغط كهركستايكي بدا فيها حالة التوازف 11تم أخذا . الليثيوـ

 الذم يرتكز على نظرية التابعية WIEN2Kكثافة الحالات تم حسابها لكل ضغط باستخداـ البرنامج .لذيدريد الليثيوـ
 . (أخذا جميع الحالات  بعتُ الاعتبار في الحساب)للكثافة، طريقة الأمواج الدستوية الخطية الدتزايدة ك الكموف الكلي 

لشا ينتج عنو نقصاف في الطاقة الضركرية لنزع إلكتًكف الددار . رتفاع الضغط يودم إلى زيادة في عرض عصابة التكافؤا
بتُ  (ارتباط تشاركي)إلى طاقة تسمح بدشاركة  (ربطة أيونية)الخارجي لليثيوـ لكي ينتقل إلى الددار الخارجي للهيدركجتُ 
 . (الرابطة التساهمية)الإلكتًكف الخارجي لليثيوـ كالإلكتًكف الخارجي للهيدركجتُ 

رتفاع الضغط يودم إلى نقصاف في العصابة الدانعة لشا ينتج عنو كجود إنزياح في عصابة التكافؤ لضو الطاقات الدنخفضة ا
ىذا النقصاف في العصابة الدانعة يرافقو نقصاف في استقرار الذيدريد . كفي عصابة التوصيل لضو الطاقات الدرتفعة

LiH_225 درجة الحرارة الدستعملة )ذرات الذيدركجتُ من ىذا الذيدريد بأقل تكلفة  (تفكيك)بإستًجاع  لشا يسمح
 .(C°700لتفكيك ذرات الذيدركجتُ من الذيدريد تكوف أقل بكثتَ من الدرجة 

الذيدريد الأقل . كنتيجة لذلك الضغط الكهركستاتيكي يلعب دكر كبتَ في جعل الذيدريد أكثر استقرار أك أقل استقرار
 .الاستقرار ىو الذيدريد الذم يسمح بتخزين الذيدركجتُ بأقل تكلفة كبدكف أخطار ككمقاربة لذلك مثل الأسفنجة للماء
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 الدلخص
كثافة الحالات الدوافقة لكل . LiH_225قمنا في ىذه الدذكرة بدراسة فعل الضغط الذيدركستاتيكي على كثافة الحالات لدركب ىيدريد الليثيوـ 

 الذم يرتكز على نظرية التابعية للكثافة، طريقة الأمواج الدستوية الخطية الدتزايدة ك الكموف WIEN2Kضغط تم حسابها باستخداـ البرنامج 
رتفاع الضغط يودم إلى نقصاف في العصابة الدانعة لشا ينتج عنو كجود انزياح في عصابة ا. (أخذا جميع الحالات  بعتُ الاعتبار في الحساب)الكلي 

ىذا النقصاف في العصابة الدانعة يرافقو نقصاف في استقرار الذيدريد . التكافؤ لضو الطاقات الدنخفضة كفي عصابة التوصيل لضو الطاقات الدرتفعة
LiH_225 درجة الحرارة الدستعملة لتفكيك ذرات الذيدركجتُ من )ذرات الذيدركجتُ من ىذا الذيدريد بأقل تكلفة  (تفكيك)باستًجاع  لشا يسمح

 .(C°700الذيدريد تكوف أقل بكثتَ من الدرجة 
 ،الليثيوـWIEN2K، برنامج DFTنظرية التابعية للكثافة : الكلمات الدفتاحية

Summary: 

In this research we study the effect of hydrostatic pressure on the density of state for the lithium 

hydride LiH_225 compound. The density of state relative to any pressure was calculated using the 

WIEN2K package ; which is based on the density functional thoery (DFT) and the full potential 

linearized augmented wave (FP-LAPW) (take all cases in account for the computational). It has been 

found  that the incease of pressure leeds to decrease of the gap energy, in other wise the valance band 

moses to lower energy wheres the conduction band mores to higher energy levels. Narrowing of gap 

energy is related to the decrease of the stability of LiH_225 hydride which allow the dissociation of 

hydrogen atoms from this compound with the lowest cast (the temperateur of this dissociation is less 

than 700c) 
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Résumé: 

Dans cette travail on vas etudie l'éffet de pression hydrostatique sur la denstité des 'état de la composé 

d'hydrolithium . la densité d'état approuvés pour chaque  pression calculé par le programme WIEN2K 

qui est basé sur la theoire fonctionelle de la densite , la méthode des ondes plat liniaire croissant et 

latence globale. la pression élevée conduit à une diminution de bande interdite qui donne en presence 

de déplacement de la bande de valence sauf les energie diminué , et la bande de conduction vers les 

energies élevés , cette baisse au niveau de bande interdite résulte une baisse de la stabilité hydride ce 

qui permet la récupération des atomes d'hydrogene de le  hydride le plus bas cout (la température 

utilisé pour le dissociation des atomes d'hydrogene de l'hydride est plus grande que 700°C) 
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